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A f-M8準 緒 品 の 庶 幕 繊 弱萱 (静大工)山口豪､ 藤間借久
いわゆ る､ 小川モデル 1によって､ 埠括晶の 〟形ガ は決定 されたが､ その鼻体 的な原子群
露 の決定 は まだ試行鋳誤の段階である.
小川 は､ まず､ 対角接の長 さの比が黄金
比 T=(1+√5)/2の黄金菱形 か ら成 る､ 2
種 類の平行六面体の単位胞 を偵定 した. す
なわち､ 主項点 の立体角が 7(/5の鋭角六 面
体A‥ お よび､ 77(/5の鈍角六面体 06で
あ る. そ して､ 55旬のAoと34億の Olで､
BLi に示 した l階層上の大 きなAoを作 り､
34僧のA｡と21省の 0.で 1階層上の大 きな
0●を作 る変換 を得 た. 小 さなAoや 0●か
ら大 きなAoや 08への変換の拡大比 は､ 長
音が T3､体枚が 79であ る. 何階屠 もの変
換 を行 った後の､ Aeと0●の存在比uTで
あ る.
小川モデルの大 きなAeと0.の全 ての頂
点 には､ 邑旦 に示 した､ 表面 に60個の黄金
菱 形 をもつ星形六十面体 S H があ る. この
S… は20旬のAeから成 り､ 正二十面体対称
性 をもつ. 大 きなAeとOeの稜 に治 って､
2宙の S… の中間には黄金二十面休F2Bが
あ る. 大 きなAeの内部 には､ 6旬の S H に
囲 まれて､ 2有の黄金三十面体 K3Bがあ り､
この 2旬の K3｡は 1旬の小 さな Ooを共有 し
て いる. 大 きな Ol
の主頂点 にある2省
の S‥ は l旬の小 さ
なA｡を共有 し､ こ
の 2省の S … の同に
u 6卓の小 さな 0●
が ある●
一方､ Hackay2 u､
空 間 を密 に､ 非括島
学 的 に充填す るの に､













十 面体対称性 をもつ Al一2Pln12 クラスター を考 えた. この クラス ?- は､ 5回対称の位置
に12骨ずつの Al､Mn原子 を､ 2回対称の位走 に30骨の Al原子 をもち､ 中心 には原子が
無 い.
ところで､ a相 A川n括島の休心立方単位胞 は､ Al11▲Mn21原子 を含 む ことが知 られて
い るが､ Guyotら3 u､ この単位胞が 2留の At-2Mrh2クラスター と30骨の 4積付 けけ
(glue)AI庶子 か ら成 ると仮定 した. 準括晶
相 でu､ BLi に示 したように､ 小 さなA●お
よび 08の 8骨の頂点 のうち､ 一つお きに 4
旬 が この クラス ターで占め られているとした.
さ らに､ A8の主対角社を､ クラスターがあ
る項点か ら.% い方へ 1:Tに内分 する位置 に､
も う 1骨のクラスターをおいた. 彼 らはこの
Aeと06で K30を作 ったが､ 埠鈷島全体 を作
る ことは出来なか った.
先ず､ α相括 品の庶子緩速 と､ 埠括晶の小




を発展 させて準括晶 を作 ることが出来 るか どうかを訴 ぺ る｡
Guyot らのモデルでは､ 一対の Al-2Mn12クラス ターは 3回軸の方 向で括合 し､ クラス
ターの中心か ら､ 小 さなAeの対角漣の長 さだけ離れ た位置 に､ 1膚の樽付け Al庶子 を共
有 する. 20膚のAeで､ 中心にクラス ターをもつもの と､ もたな いもの との 2種類の S…を
作 ることが出来 る. 小川モデルの一 つの頂点 に一つの S… を置 き､ その隣の滴点 に別の
SM を置 く､ 云 ､々 に よって､ 準括晶の骨格 を作 る. も し､ 2種類の 08の立体異性体を仮
定 すれば､ 2旬のSH の何の F20や､ 6省の S… の同のK38を充填す ることがで きるので､
準 括晶 を作れ る. なお､ 中心 にクラス ターの あるS68では､ Aeの対角抜上の クラスターで､
隣 り合 うA6に展 するものが､ 互 いに接触 して 2回対称の位置にある Al庶子 を共有する.
A｡単位胞 は 2膚のクラス ターをもち､ 08は 1留の クラスター をもっ こと､ A6と08の
存 在比 は Tであ ること､ A6と0.の体積比がやは りTであ り､ t=1/√5とレて､ Aeの休棟
は t√2(I+I)であること､ および､ A卜A]同の単位長 さが 2.86Aであることを使 って､
このモデルの密度 は 1.638g/cr 3 と計算 きれ る. も し､ a相括 晶 と同 じ割合 で積付けAl
庶 子が存在す ると仮定す ると､ 密度 は 2.010g/cT-3 にな る. 実敦皆 は､ a相括晶で3.55
g/cl-3 であ り､ 準括晶で 3.5- 3.6名/cr 3 といわれて いるので､ 随分小 きい.
そ こで､ クラスター何の距離 が Guyot らのもの よ り短 くて､ 中心 にクラス ターのある
SH の､ 掛合 うABの′対角抜上 にある2省の クラス ターが､ 黄金菱形の長 い対角抜 Dを 1
:Tに内分す るように相交わ るとす る. 2個のクラス ターの凝 離 は TD､単位胞 の稜の長さ
は √372D/2である･ 密度 臥 積付 け庶子 が無い羊す ると 3･094g/cr3･あ るとす ると
3.796g/cl-3 である. この とき､ 単位胞の稜 に沿 う2官の クラス ターの 6省の At庶子辻､
3回積方向に随分拒んだ正八面体構造 にな る. さ らに､ 中心 にクラスターのあ るSeBにお
126-
いて､ クラス ターが相交 わ ることは､ 盃 エ ネル ギーの原 画 にな る. 小川 モデル で はS8｡が
骨 格 を樵成す るが､ この骨 格の半分 が高 い歪エ ネル ギー をもつ ことにな る. 従 って､ AI-2
Mn12 クラス ター を 3回軸方向で持合 して も､ 単 結 晶 を終 るの は困兼 であ る.
準結 晶の我々のモデ㌧粒について述 べ る. DV-Xaクラス ター法 を使 った我 々の計算 によ
る と､ まだ初歩 的な段 階で はあ るが､ 中心 に1嶺 と､ 正二十面体の頂点 に12旬 の Al原子
か ら成 る Al13クラスター は安定 で はな い. これ は､ 60旬 の対称連作 を もつ正二 十面体対
称 群 Ihの対称性 が､ 24骨の対称連 作 を もつ立方対海鮮O hに戟 べて相 当高 くて､ 球対称 に
近 いので､ S2p (2p)電子 配置 をもつ中心 の AI庶子 はエ ネル ギー的 に不安葺 で､ 厨 りめ
12億 の Al原 子か ら電子がま れ込 んで p8(ls)の電 子配置 を よ り好 むか らで あ る｡ 従 っ
て､ Mackayの At42Mn-2 クラス ター も､ 中心 には庶 子 が集 いので あ ると思 わ れ る.
我 々は､ 準結 晶の基本構成単位は､ 小川
モデルの骨格 をなす S… の全 ての頂点 に
Å!原子 を置 き､ 中心 の Al原 子 を取 り除
き､ 5回対称 の位置 に12億の Mn 庶子 を置
い た､ 塾長 に示 した A!82Mn12 クラス ター
で あると考 え る. も し､ この クラス ターか
ら 3回対称 の位置 にあ る20膚の Al原 子 を
取 り除 くと､ Mackayの AI42Mn12 クラス
ター を得 る. 従 って､ A182Mn12 クラス タ
ー 五倍 あた り20個の A事原子 が､ いわ ゆ る､
糊 付 け庶子 で ある.
また､ 休心立方空 間群 と正二十面 体点 群
に共通 な対称連作 は 3回回転 であ るので､
α相括晶では A1-2Mn12 クラス ターが 3回
軸 方 向で結 合 して いた と考 え る｡ 準 括晶 で
図5 AI62Mn12 クラスター.ハッチした丸は3回対穂
位置にある20個のAI原子
は､ 最 も重要 な対称連 作 は 5回回転 であ る
ので､ Al82Mni2 クラス ターが 5回軸方 向 で拾合 して い ると仮定 す る.
モデル I AlB2Mn12 クラス ター を稜の長 さが T 3(: 4.2360)の単 位胞 A 6と 0 6の全て
の頂点 に置 き､ クラスター を 5回軸 方向 で持合す る. すなわ ち､ Al}副格子" は､ 頂点の
上､ 陵の中間の F28の内部､ お よび､ Aeの中の K38の内界 に庶子 が無 い ことを除 くと､ 小
川 モデル と同 じであ る. 表面の黄金 菱形 の短 い対 角接 に給 って向か い合 った 2個の クラス
ター は､ 2省 の Al原子 を共有 する. Mn原子は､ F2｡の中 に 2旬､ K38の中 に 3僧ある.
前 と同様 に して密度 を計算 す ると､ A 6も 0 6も､ 共 に､ 1官 の Al62Mn12 クラス ターをも
つ の で､ 3.143g/C半~3 とな り､ 実 放値 よ りも約 10%小 さい. 簡単 の ため に､ Mn と Al原
子 の距鼓 を A卜A]同の距薮 に等 しいとす ると､ F28の中の 2宙の Mn厚子 の距鼓 は 2r-3
(= 0.2360)で､ F28の内部 に歪 が あ る. また､ 0 8の主頂点 にあ る 2官の A162Mn12 クラ
ス ターは相 交 わ り､ 中間 にあ る小 さな 0 8の黄金 菱形 の長 い対角接 を I:Tに分割 する位置
- 2 7 -
に Mn原子があ り､ ここにも盃 があ る.
落手淋三普 ス レー クの原子半径の表 によると､
A卜Alの距濠 を 1にとると､ A卜Mnの距鍍 吐 2t
(=0.8944)､Mn-Mnの距鍵 は4t-1く=0.7889)
に､ 凄めて近 い. K3｡の 5回対称軸上の Al原子
間 の距滋 は 27 く=St+1)だか ら､ 1乳旦 に示 した
よ うに､ 12個の Mn原子の正二十面体 が､ 囲 1の
At原子 によるK38の内部 に､ この 5回鶴 を共有 し
て､ ぴ った りと入 ることがで きる.
そ こで､ 我 々は､ 原子半径の大 きな Al厚子で､
モデル 1と同 じ AIの副格子 を作 る. この AIの
マ トtJツクスに､ 原子半径の小 さな Mn 庶子を配
置 す る. すなわち､ Aeの中の Ⅹ 3gの内部 に､ 正二
十 面体の12個の Mn クラスターを置 き､ 陸上の
F2Bの内部 に 1月の Mn原子 を置 く. 前述 した､
08の主対角接の周 りの､ 歪 の高い Mn庶子 6旬 を
取 り除いて､ このモデルの密度 は､ 3.607g/cr 3
とな る. なお､ 単位胞 の各頂点 にあるSeBの中の
12個の Mn クラスターは､ 且1 に示 したように､
二 重の正十二面体練達 を している.
Mackayの A142Mn12 クラスターに よる電子回折
バ ターンを計算す ると､ t乱旦 の ように､ 実我の も
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